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過冷却水 A 過冷却水 B LDAC CRND CRNE
氷Icの断片α 2%(9%) 1%(8%) 6%(24%) 8%(30%) 4%(29%)
氷Ihの断片 8 0%(0%) 0%(1%) 0%(2%) 5%(5%) 1%(2%)
5貞環b 35% 37% 36% 46% 43%
6貞環b 41% 43% 61% 70% 63%



















































晶質構造 (温度200K､512分子､密度 o･96gcm→ )､彩色されていない等高線は､核生成
の第1ステージ(260ns-290ns)のヒストグラム｡ CRNについては､2つの方法で作成した
CRN構造の値を含むような､適当な楕円を措いた｡(b)には､結合配向指標Q6の値を横
軸にし､縦軸に分子の数に対する水素結合ネットワークの6員環の数をとった｡央印を措
いてある3つの島は､第2ステージ(290ns-320ns)でのヒストグラムを示している｡ 過冷却
水-第1ステージの変化は､LDAやCRN構造に向かう構造変化であり､第2ステージで
は大きく方角を変えて分岐するようすが読みとれる｡
本研究では､純粋な水の結晶化を見てきたが､溶液の凍結現象にはさらに多様性があり､
さまざまな興味深い現象がある｡ 電解質水溶液が凍結する際の溶質排除過程､ガスを取り
込んで結晶化しガスハイドレートが形成される過程､氷核タンパク質や不凍タンパク質の
ような､非常に小さなタンパク分子による結晶化の促進や抑制など､分子スケールで凍る
様子をのぞいてみたいと思わせる現象がたくさんある｡これらの分子過程も､近い将来計
算機シミュレーションで再現されることを期待している｡
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